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[概要] 

 南極大陸に存在する巨大な氷の塊（氷床）は、過去数十万年の間に雪と共に堆積した様々な物質

を保存しているため、過去の気候と環境の変動についての貴重な情報源である。例えば、氷床に保

存された空気の組成分析からは、大気中の二酸化炭素やメタンの濃度と気温の相関が示され、これ

らの分子が近年問題になっている地球温暖化と関連する物質、すなわち温室効果気体であることを

示す重要な知見が得られている。ところが最近、過去の大気成分の情報を保存しているはずの氷床

内で、空気分子の拡散が生じていることが明らかになった（1, 2）。氷床内で起こる分子拡散は、

氷床氷から過去の大気組成を復元する際に重大な影響を及ぼすことになる。しかし、氷結晶中の空



気分子の拡散は非常に遅い現象であるため、実験室レベルのタイムスケールでは観測された例がな

く、そのメカニズムは全く明らかになっていなかった。本研究では、スーパーコンピューターを用

いた大規模な計算機シミュレーションにより氷結晶中の空気分子の挙動を明らかにし、氷床解析に

よる精密な大気組成復元法を確立しようとする研究を進めている（3）。本講演では、氷結晶中の気

体分子のダイナミクスと拡散のメカニズムをナノメーターレベルで解明することを目的として行

った一連の分子動力学計算の結果を紹介する。 
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図１：分子動力学計算によって明らかになった氷中のヘリウム原子の拡散軌跡（3）。グレーと黒の丸は氷格
子中の酸素原子と水素原子を、実線はヘリウムの軌跡を示す。 
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